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⑴　極低温UHV STM ／ ncAFMの開発



























































































































































































































































































































































































































































































































計 算 分 子 科 学 研 究 室
三浦伸一教授，岩崎宏准教授，
西川清教授（平成24年 3 月31日退職）
　当研究室では，液体・溶液のような凝縮分子系の構
造と動力学を支配する分子機構を解明するために，分
子シミュレーションの手法を駆使して理論的に研究を
進めています。特に新しいシミュレーション手法の開
発も積極的に行っているところが特色として強調した
いポイントです。研究対象は，いわゆる“分子科学”
という分野が指し示すものよりは，もう少し広い領域
をカバーしています。現在進行中の具体的なテーマは
以下のとおりです。
1．新しい量子シミュレーション手法の開発
　多自由度系の基底状態を数値的に厳密に計算する手
法として，変分経路積分分子動力学法の開発を行って
いる。これまでに液体ヘリウムや水素クラスターに適
用し，その有効性を示してきた。また，大規模系への
応用を見据えて，密度演算子の高次分解の適用や効率
的なサンプリング手法の開発・検討を行っている。
2．原子・分子クラスターの構造と性質
　ナノサイズの量子液滴における超流動性発現機構の
研究をヘリウム・水素クラスターに対して行ってい
る。また，プロトン化した水クラスターの経路積分分
子動力学計算を実施し，分子間プロトン移動機構に関
する知見を得た。さらには水クラスターの基底状態を
明らかにするために，水分子の変分経路積分分子動力
学計算を予備的に開始している。
3．分子系の量子トンネルダイナミクス
　分子系でのプロトン移動反応のようなプロセスは，
量子力学的なトンネル効果が重要な役割を果たしてい
る場合が多々ある。本課題では，分子内・分子間のト
ンネルプロトン移動を効率的に取り扱うための半古典
論ベースの手法を開発している。インスタントンと呼
ばれる手法をもとに分子系のトンネルダイナミクスを
取り扱うための効率的なアルゴリズムを開発し，アン
モニア分子のトンネル反転に適用した結果，トンネル
分裂の実験値との定量的な一致をみた。
4．蛋白質分子のゆらぎと機能
　蛋白質分子の折りたたみ過程を記述するために，分
子動力学法と3D-RISM理論という液体の積分方程式
理論を結合した手法を小さな蛋白質分子に適用した。
またベンチマークのためにアラニンジペプチドの自由
エネルギーランドスケープを上記のハイブリットシ
ミュレーション手法を用いて計算し，拡張アンサンブ
ルシミュレーションの結果と比較することにより，理
論の信頼性について検討した。
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